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Выпускная квалификационная работа 83 с., 7 рис., 20 табл., 20 источников, 
3 приложения. 
Ключевые слова: Молекулярная спектроскопия, эффективный 
дипольный момент, операторная теория возмущений, интенсивности. 
На основании вышесказанного объектом исследования была выбрана 
молекула SO2, предметом - оператор эффективного дипольного момента. 
Цель работы заключается в определение параметров эффективного 
дипольного момента в аналитическом виде на примере молекулы SO2. 
Задача расчетов интенсивностей в колебательно-вращательных спектрах 
даже простых молекул не может считаться решенной на сегодняшний день. В 
работе исследованы новые подходы к ее решению, что, несомненно, 
актуально. 
В процессе изучена теория симметрии, операторная теория возмущений 
и симметрийные свойства молекулы SO2. Кроме того, построена матрица 
эффективного дипольного момента. Для реализации поставленных задач была 
использована квантовая алгебра в виде пакетов программ 'MAPLE17''. 
В результате исследования были впервые получены параметры 
эффективного дипольного момента в аналитическом виде. 
 Область применения: астрофизика, планетология и атмосферная оптика, 
газоанализ. 
Полученные результаты планируется использовать для анализа 
интенсивностей отдельных спектральных линий молекул типа ассиметричного 
волчка, с использованием спектра высокого разрешения (экспериментальная 
точность: 0,0025 см-1). На основе исследования планируется опубликовать 
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Актуальность работы и постановка задачи. Молекулярные 
колебательно-вращательные спектры являются наиболее полным и надежным 
источником информации о структурных, динамических характеристиках и 
физико-химических свойствах молекул. Важность исследования 
колебательно-вращательных спектров заключается в нахождение 
физико-химических свойств молекул с очень высокой точностью. Анализ 
колебательно-вращательных спектров поглощения высокого разрешения, 
который даёт наиболее полную и точную информацию о фундаментальных 
характеристиках молекулы, является одной из основных задач молекулярной 
спектроскопии. Анализ спектров позволяет определить уровни энергии 
молекул, найти спектроскопические постоянные, из которых впоследствии 
могут быть определены структурные параметры и потенциальная функция 
молекулы.  
С другой стороны, кроме энергетической структуры, которую позволяет 
с высокой точностью определить анализ спектра, является важным знание 
интенсивностей спектральных линий. С прикладной точки зрения это 
определяется тем, что позволяет на основе экспериментальных данных об 
интенсивностях получать количественные характеристики среды такие, 
например, как температура, давление, концентрация. Знание такой зависимости, 
например, позволит дистанционно исследовать атмосферу планет Солнечной 
системы на предмет присутствия в них различных молекул, кроме того, 
определить давление и температуру. Во второй половине XX века был 
разработан теоретический подход и математический аппарат для определения 
интенсивности конкретной линии в спектрах молекул XY2-типа на основе 
понятия «эффективного дипольного момента». Суть этого подхода заключается 
в параметризации выражения дипольного момента молекулы, которое 
определяет вероятность квантового перехода и, следовательно, интенсивность 
отдельной спектральной линии. Для нахождения параметров дипольного 
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момента необходимо решить обратную спектроскопическую задачу, в основе 
которой будет лежать использование эффективного дипольного момента. 
Данная задача включает в себя подгонку (варьирование) параметров 
теоретической модели к экспериментальным данным (например, 
MORBID-метод, разработанный Йенсеном, расчёты, основанные на методе 
Монте-Карло и расчёты, использующие преобразование Ван-Флека). Такой 
подход имеет ряд недостатков. Например, для успешной реализации требуется 
большое число экспериментальной информации, огромные затраты 
компьютерного времени, даже с использованием современных 
суперкомпьютеров.  
С другой стороны, если мы, каким либо образом сможем увеличить 
количество фиксированных параметров в рассматриваемой параметрической 
модели, то решение обратной спектроскопической задачи станет существенно 
проще. Для этого необходимо иметь аналитический вид параметров модели.  
Однако, как показывает практика, такого рода выражения отсутствуют на 
сегодняшний день в литературе.  
На основании вышесказанного объектом исследования была выбрана 
молекула SO2, предметом - оператор эффективного дипольного момента.    
Цель работы заключается в определение параметров эффективного 
дипольного момента в аналитическом виде на примере молекулы SO2.  
Для реализации поставленной цели были определены следующие 
задачи: 
1. Исследовать основные принципы построения эффективного 
гамильтониана; 
2. Использовать программу MAPLE17 и написать код для 
расчета; 
3. Определить коэффициенты оператора эффективного 
дипольного момента для молекулы SO2 (типа-XY2) полосы v2. 
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Глава 1. Основные положение теории симметрии 
Симметрия молекул широко используется как для классификации 
состояний, так и для изучения молекулярных процессов, находящих отражение 
в наблюдаемых спектрах молекул [1]. Поэтому знание симметрии молекулы и 
вытекающих из нее свойств важно для изучения количественных характеристик 
спектров молекул. В связи с этим в данной главе рассмотрим основные 
положения теории симметрии.  
1.1 Группы 
Совокупность всех операций симметрии, присущих некоторому 
физическому или математическому объекту, образует так называемую группу 
симметрии этого объекта. Строгое математическое определение группы 
состоит в следующем. Группой называется всякое множество G элементов, в 
которой выполняются свойства [1]: 
1. Замкнутость: 
если a, b ∈ G , и существует уникальное определение c ∈ G , a ∗ b = c 
2. Ассоциативность: 
если a, b, c ∈ G ,  (a ∗ b) ∗ c = a ∗ (b ∗ c)                   
3. Наличие нейтрального элемента: 
E ∈ G, a ∈ G, и (a ∗ E) = (E ∗ a) = a                        
Где, E- единичный элемент. 
4. Наличие обратного элемента: 
∀a ∈ G, ∃a−1 ∈ G, (a ∗ a−1) = (a−1 ∗ a) = E                  
Например: линейные функций (групповая операция –линейная замена 
переменных). Как известно, линейной называется функция вида y=ax+b ,где a и 
b –произвольные числа(a≠0). Поскольку групповой операцией является замена 
переменных, то под произведением двух функции y=ax+b и z=сх+d понимается 
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функция, которая получается путем замены независимой переменной x 
функцию на z,  
              y∙z=a∙(c∙x+d)+b=(a∙c)∙x+(a∙d+b)                  
если  t=ex+f, и можно получить : 
               y∙(z∙t)=(y∙z) ∙t=(a∙c∙e) ∙x+(a∙c∙f+a∙d+b)            
Единичный элемент множества y=x. Обратный элементy-1=a-1x+(-a-1b),  
поэтому: 
y∙y-1=y-1∙y=x          
Примерами групп являются: абелевая группа, циклическая группа,  
группа действительных чисел при заданной операции умножения, 
симметрическая группа.  
1.2 Точечные группы I и II рода 
Вращения Cn называются собственными, зеркально-поворотные 
преобразования Sn называются несобственными  вращениями. Группы 
симметрии, содержащие только собственные вращения, называются 
собственными группами, или точечными группами первого рода. 
Несобственными группами, или точечными группами второго рода 
называются группы, которые получаются из собственных групп добавлением к 
ним плоскостей симметрии. 
 Примерами групп II рода является групп Cnv , Dnh, Dnd и т.д. Рассмотрим 
более подробно группу Cnv (группа симметрии правильной n-угольной 
пирамиды). Она содержит одну ось C совпадающую с высотой пирамиды, и n 
плоскостей симметрии σv , проходящих через ось Сn. Группа Сnv содержит 2n 
элементов E,Cn, cn
2,…, cn
n−1, σ1, σ2…,σn. Группа Сnv изоморфна группе Dn.  
В качестве еще одного примера проанализируем группу D3h, на рис 1.1. 
представлена молекула PCl5, которая обладает данной симметрией. Группа D3h 
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содержит 6 элементов группы C3h, 3 горизонтальных осей C2 и 3 вертикальных 
плоскостей σ1, σ2,σ3, проходящих через эти оси, таким образом, 12 элементов.   
 
Рисунок 1.1 - Молекула PCl5 ( симметрия D3h). 
 
1.3Характеры 
Характер X(g) элемента g группы G в представлении T называется сумма 
диагональных элементов матрицы T(g), следовательно X(g) = ∑ Tii(g)i . В 
отличие от матриц T(g) представления, которые зависят от выбора базиса, 
характеры матриц T(g) от выбора базиса не зависят. Действительно, при 
преобразовании базиса операторы связаны соотношением. 
Характеры представлений обладают еще рядом ценных математических 
свойств. 
1.Характеры неприводимых неэквивалентных представлений группы 
ортогональны. 
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2. Скалярный квадрат характера неприводимого  представления равен 
единице. 
3.Характер приводимого представления T(g) равен сумме характеров 
всех неприводимых представлений 𝑇𝑉(g). 
4.Два представления, имеющие одинаковые характеры, эквивалентны. 
5.Если представление приводимо, то скалярный квадрат его характера 
больше единицы. 
 
1.4 Линейные и нелинейные молекулы  
Молекула представляет собой группу из двух или более атомов, которые 
химически связаны друг с другом. Выделяют два типа молекул: линейные и 
нелинейные [2].  
Линейные молекулы – все атомы находятся на прямой (угол = 180°). 
Нелинейные молекулы - все атомы не находятся на прямой (угол ≠
180°). 
Нелинейная молекула, состоящая из n атомов, имеет 3n степеней 
свободы: 3 – вращательных, 3 – поступательных и 3n-6 – колебательных 
степеней свободы. Каждой степени свободы колебательного движения 
соответствует определенная частота. 
Степени свободы для линейных и нелинейных молекул, можно видеть в 
Таблице 1.4.1. 
Таблица 1.4.1 - Степени свободы для линейных и нелинейных молекул  
Вид молекулы Kj Kv Ke 
Линейные 
молекулы 
2 3n-5 3n 
Нелинейные 3 3n-6 3n 
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молекулы 
где  Kj – число вращательных степеней свободы, Kv – число колебательных степеней 
свободы, Ke – число степеней свободы электронного движения.  
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Глава 2. Молекула SO2 
2.1 Приложения молекулы SO2 
 Двуокись серы играет важную роль как в чисто прикладных, так и в 
академических задачах [3]-[5]. 
 Интерес к молекуле SO2 обусловлен следующими факторами:  
1) Диоксид серы оказывает большое влияние на атмосферную науку. 
Из-за образования большого количества отходов в качестве отходов 
двуокись серы является одним из основных газов, загрязняющих атмосферу. 
Как следствие, двуокись серы играет важную роль в формировании атмосферы, 
например, в циркуляции атмосферы. Кроме того, двуокись серы имеет 
максимум в спектре поглощения света в ультрафиолетовой области (190-220 
нм), что совпадает с максимумом в спектре поглощения озона. Это свойство 
диоксида серы позволяет утверждать, что присутствие этого газа в атмосфере 
также оказывает положительное влияние, предотвращая возникновение и 
развитие рака кожи человека. Двуокись серы в атмосфере Земли значительно 
ослабляет влияние парниковых газов, т. Е. Влияет на рост атмосферной 
температуры. 
2) Спектр диоксида серы имеет большое значение для планетологии. 
Диоксид серы и его различные изотопологи были идентифицированы в 
межзвездном пространстве, в планетарных туманностях, в атмосферах планет 
Солнечной системы, например Венера, в атмосфере которой оказалось 
диоксида серы больше, чем в атмосфере Земли.   
2.2 Свойства симметрии молекулы SO2 
Молекулы SO2 совмещается при выполнении следующих операций 
(рис.2.1-2.2): 
1) тождественной операции Е;  
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2) операций вращения на 180° вокруг трех взаимно перпендикулярных 
осей x, y и z, которые мы обозначим символами С2x, С2y и С2z соответственно; 
3) операций отражения в трех взаимно перпендикулярных плоскостях 
σxy, σyz  и σxz ,определяемых осями (x,y), (y,z) и (x,z) соответственно. 
 
Рисунок 2.1 - Молекула SO2  и элементы ее симметрии. 
E    C2x  
σxy    σxz  
Рисунок 2.2 - Действие операций симметрии на расположение ядер в 
молекуле SO2. 
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В соответствии с таблицей 1.4.1., молекула SO2 является нелинейной 
молекулой, у неё 3 вращательных степенней свободы, 3 колебательных степени 
свободы и 9 степеней свободы электронного движения. В молекулярной 
колебательно-вращательной спектроскопии рассматривают 
колебательно-вращательные степени свободы. 




(a) q1 ∈A1, симметричное валентное колебание; 
 
 




(с) q3 ∈B1, антисимметричное валентное колебание. 
A1 и B1 – неприводимые представления группы C2v. Каждый оператор 
преобразуется по своему неприводимому представлению (Приложение А). 
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Глава 3. Гамильтониан нелинейной молекулы 
Для описания молекулы как квантового объекта необходимо иметь вид 
собственной волновой функции, значение энергий, а также параметров 
гамильтониана молекулы. Для этого необходимо [6], во-первых, построить 
гамильтониан, во-вторых, согласно конкретному движению молекул, используя 
преобразование эрмита, гамильтониан можно привести к удобно вычисляемой 
форме, а именно в эффективный гамильтониан, чтобы впоследствии получить 
результат. 
3.1.Уравнение Шредингера 
 Уравнение Шредингера – основное уравнение квантовой механики, 
описывающее динамику частиц [7]-[8]. В квантовой механике оператор 
Гамильтона является оператором полной энергии системы. Обычно он 
обозначается буквой Ĥ. Это очень важная величина об этом будет написано 
ниже.  
Волновая функция, соответствующая одной частице имеет вид: 
Ψ（𝑟, 𝑡)          (3.1.1) 
гамильтониан для такой частицы запишется  
𝐻 = 𝑇 + 𝑉 =
𝑝2
2𝑚
+ 𝑉 = −
ℎ2
2𝑚
∇2 + 𝑉(𝑟, 𝑡),  (3.1.2) 
где T – оператор кинетической энергии, V – оператор потенциальной 
энергии. 







ΔΨ + 𝑉Ψ       (3.1.3) 
В данном случае решение уравнения Шредингера может быть 
представлено в виде произведения двух функций, одна из которых есть 
функция только координат, другая — только времени (3.1.4): 
𝜓(𝑟, 𝑡) = 𝜓(𝑟)𝜓(𝑡)        (3.1.4) 
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Это действие позволяет нам уравнение Шредингера записать в 
независимости от времени (3.1.5.).   
𝐻Ψ = 𝐸Ψ         (3.1.5) 
Уравнение (3.1.5) называется уравнением Шредингера для 
стационарных состояний. В это уравнение в качестве параметра входит полная 
энергия Е частицы. В теории дифференциальных уравнений доказывается, что 
подобные уравнения имеют бесчисленное множество решений, из которых 
посредством наложения граничных условий отбирают решения, имеющие 
физический смысл.  
 Регулярные решения не выполняются при любых значениях 
параметра E, а только для некоторого набора параметров, характерных для 
данной задачи. Эти значения энергии называются внутренними. Решения, 
соответствующие собственным значениям энергии, называются собственными 
функциями. Собственные значения E могут образовывать как непрерывный, так 
и дискретный ряды. В первом случае мы говорим о непрерывном спектре, во 
втором случае речь идет о дискретном спектре. Применительно к задачам 
молекулярной спектроскопии, будем иметь дискретный набор собственных 
значений или энергий [9].  
3.2. Построение гамильтониана нелинейной молекулы 
С физической точки зрения, молекула - это система, состоящая из 
атомных ядер и электроны. Следовательно, для того чтобы точно описать 
уровни энергии молекулы, необходимо решить уравнение Шредингера с 
гамильтонианом, зависящим от координат и спинов всех частиц, которые 
образуют молекулу, и учитывающим все виды взаимодействия между этими 
частицами [10]. 
В случае описания молекул гамильтониан в нерелятивистском случае 
имеет вид следующий：  
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𝐻=𝑇яд+Tэл+V         (3.2.1) 
где 𝑇яд – оператор кинетической энергии ядер; Тэл – оператор кинетической 
энергии электронов; V – потенциальная функция.  











































i,N  ,    (3.2.4) 
где  mN  является массой N-го ядра; me  является массой электрона; zN 
является зарядом ядра; е является зарядами электрона. 
Вместе с тем хорошо известно, что если отвлечься от поступательного 
движения молекулы как целого, то нам более удобным и практически всегда 
более употребляемым способом описания состояний молекулы является такой, 
при котором функции состояний зависят от ориентации молекулы 
(вращательные переменные) и от относительного расположения ядер молекулы 
(колебательные переменные). Иными словами, для описания состояний 
молекулы используются координатные системы, каким-либо образом 
связанные с ней. 
В нашем случае такого рода переменными являются нормальные 
координаты. Пусть известен закон преобразования для самих координат и их 
производных:  
xn = fn(q1, q2, q3 … . qm, t)    (3.2.5) 
∂
∂xn
= Φn(q1, q2, q3 … . qm,
∂
∂ql
) ,  (3.2.6) 
где qλ – нормальные координаты. 
 Так как процедура перехода очень сложная мы приводить ее не будем. 
Однако можно показать [2], что гамильтониан, записанный в нормальных 














(Jα − Gα)(Jβ − Gβ) + V(Q),    (3.2.7) 
где， Pλ = −i𝒽
∂
∂𝑞λ
 - импульс, сопряжённый с координатой ̆ qλ; μαβ- элементы 
матрицы обратных моментов инерции; Jα - компоненты оператора полного 
углового момента.  
Потенциальная функция V(Q) имеет вид: 
V(Q) = + ∑ Kλμν𝑞λqμλμν qν + ∑ Kλμνξqλqμλμν qνqξ + ⋯   ,   (3.2.8) 
колебательный угловой момент: 









)1/2qμpλ]λμ ,     (3.2.9) 








(μeαβ + ∑ μ
λ
αβqλαβλ + ∑ μ
λμ
αβqλqμαβλμ + ⋯ . )     (3.2.10) 
Равновесные вращательные постоянные Beα , параметры Кориолиса 
ζα
λμ
 и  aαγλ  зависят только от равновесных структурных параметров r
e
Nα  
молекулы, массы ядер и констант форм колебаний 𝑙Nαλ. 






































sinγ      (3.2.12) 
где  aαγλ определяются в соответствие с формулами (13)-(20): 
 axx1 = 2(Ixx
e)1/2 cosγ             (3.2.13) 
 axx2 = 2(Ixx
e)1/2 sinγ             (3.2.14) 
 ayy1 = 2(Iyy
e)
1/2
 ζ23              (3.2.15) 
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 ayy2 = −2(Iyy
e)
1/2
ζ13             (3.2.16) 
 azz1 = 2(Izz
e)1/2sinγ              (3.2.17) 
 azz2 = −2(Izz
e)1/2cosγ            (3.2.18) 
 axz3 =  a
zx












                    (3.2.20) 
 
3.3.  Операторная теория возмущений  
Известно [11]-[13], что уравнение Шредингера имеет конкретное 
решение только для молекулярных систем, подобных модели молекулярного 
иона водорода H2
+. Для решения задачи более сложных молекул, необходимо 
использовать теорию возмущения. Гамильтониан системы при этом обычно 
выбирается в следующем виде 0( ) ( ) ( , )квH a H a h a b  , где H0(a) – оператор, 
решение уравнения Шредингера с которым известно; h(a,b) – малая добавка к 
оператору (возмущение) H0; a, b – набор переменных, от которых зависит 
гамильтониан, a– колебательные координаты и b – вращательные 
координаты.   
Для решения уравнения Шредингера с таким гамильтонианом 
используют унитарное преобразование, после которого собственные 
колебательно-вращательные волновые функции гамильтониана меняют на 
волновые функции эффективного гамильтониана. Задача разбивается на два 
этапа, что упрощает и делает возможным решение уравнения Шредингера для 
многоатомных молекул. Подобного рода практика (использования унитарного 
преобразования для упрощения решения уравнения Шредингера) применима и 
для успешной реализации цели исследования.  
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 Для удобства рассмотрения колебательно-вращательного 
гамильтониана, распишем его по порядкам малости χ (𝜒𝑛 - порядок малость по 
отношению к оператору 𝐻0(𝜒
0)): 
 𝐻к.в. = 𝐻0(𝜒
0) + ℎ1(𝜒
1) + ℎ2(𝜒
2) + ⋯ + ℎ𝑛(𝜒





（∑ 𝑃𝜆𝜆 + ∑ 𝑄2𝜆𝜆 𝜔
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（(𝐽𝛼 − 𝐺𝛼)(𝐽𝛽 − 𝐺𝛽) 
(3.3.5) 
В традиционной теории возмущений искомые величины (поправки к 
собственной энергии и волновые функции) получаются в виде суммы 
различных комбинаций матричных элементов, то есть числа. В то же время 
матричные элементы операторов возмущений по собственным функциям 
оператора нулевой аппроксимации уже являются операторами. Более того, в 
общем случае эти операторы не коммутируют и, как следствие, в теории нет 
эрмитовых вкладов в оператор энергии. По этой причине использование 
результатов традиционной теории возмущений для рассматриваемых проблем 
неприемлемо. 
Решение заключается в применении методе эффективных операторов 
[14]. Кратко основная идея подхода опишем следующим образом: пусть 
решение уравнение Шредингера с исходным гамильтонианом невозможно (или 
представляет собой слишком сложную задачу). Тогда необходимо построить 
такой эрмитов оператор Hʹ, который отвечал бы следующим требованиям:  
1. решение уравнения Шредингера с этим оператором определяется в 
явном виде; 
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2. множество Bʹ всех решений уравнения Шредингера с оператором Hʹ 
совпадает с неким подмножеством B множества A всех решений уравнения 
Шредингера с исходным оператором H. Удовлетворяющий этим требованиям 
оператор Hʹ называют эффективным на подмножестве B гамильтонианом.  
Пусть Eα и |𝛼> – собственные значения, и собственные функции 
оператора H
0, при этом |𝛼>  образует полный ортонормированный набор 
функций,  которые зависят от переменных b и удовлетворяют условиям 
полноты и ортонормированности. Тогда функции  |𝛼,i>=|𝛼>|𝑖> также будут 
образовывать полный набор ортонормированных функций в гильбертовом 
пространстве. 
Для того чтобы разделить задачу на две: колебательную и вращательную, 
вводят унитарный оператор G, с помощью которого мы можем перейти к 
новому эффективного гамильтониану, имеющему тот же набор собственных 
значений (7).  
          𝐻эфф = 𝐺
+𝐻𝐺                     (3.3.7) 
Так как оператор G- является произвольным, то мы может его выбрать в 
таком виде, чтобы он позволял привести матрицу гамильтониана к 
блочно-диагональному виду (8):      
< α|𝐻эфф|β >= (
H 0 0 …
0 𝑥 𝑥 …
0 𝑥 𝑥 …
… … … …
)  .           (3.3.8) 
В этом случае необходимыми условиями являются (3.3.9)-(3.3.10)： 
< α0|𝐻эфф|β
′ > =< α0|𝐺+𝐻𝐺|β′ > = 0       (3.3.9) 
< α′|𝐻эфф|β
0 > = < α′|𝐺+𝐻𝐺|β0 >=0    (3.3.10) 
Функцию G можно разложить в ряд Тейлора:  
G = exp (𝑖 ∑ 𝑔𝑛(𝜒
𝑛)∞𝑛 )                  (3.3.11) 
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𝐺+ = exp (−𝑖 ∑ 𝑔𝑛(𝜒
𝑛)∞𝑛 )               (3.3.12) 
Распишем напрямую формулы (3.3.9)-(3.3.10): 
 < α0|H|β′ > =< α0|𝐺+𝐻𝐺|β′ >      








)| β′ > 











)2 + ⋯ )}(𝐻0   + h){1











)2 + ⋯ }| β′ > = 0 
(3.3.13) 
Поскольку прямое вычисление является слишком сложным разложим 
(3.3.13) по так называемым порядкам малости ϰ: 
< α0|𝐻0|β
′ >= 0        （3.3.14） 
< α0|ℎ0 − 𝑖𝑔1𝐻0 + 𝐻0𝑖𝑔1|β
′ >= 0    （3.3.15） 








2 − 𝑖𝑔1𝐻0𝑖𝑔1| β
′ ≥ 0
    (3.3.16) 
В случае, когда < α0| = < 000| первое уравнение представляет собой 













)  (3.3.18) 
Если теперь построить числовую матрицу, то она будет иметь тот же 
вид, что и построенная. Собственные значения оператора Hэфф следовательно, и 
оператора H, можно определить за счёт диагонализации полученной матрицы 
Hэфф. Более главное здесь то, что подматрица < i|𝐻эфф|j >представляет собой 
конечномерную по индексам |𝛼> и |𝛽>. В этом случае, если нас интересуют 
только вращательные уровни энергии какого-нибудь колебательного состояния, 
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порождаемые состояниями < α0| ， нет никакой необходимости 
диагонализовывать всю матрицу < i|< α|𝐻эфф|𝛽 >|j > , достаточно 
ограничиться рассмотрением её подматрицы < i|𝐻эфф|j > ,  где 𝐻эфф =<
𝛼0|𝐻эфф|𝛽
0 >. 
Оператор 𝐻эфф  называют эффективным оператором системы N 
состояний  |α1
0 >  |α2
0 > … . |α𝑛
0 > . Интересен случай, когда эффективный 
оператор вырождается в матрицу размера 1x1- диагональную. Такой случай 
является наиболее простым, оператор H1
 
выглядит следующим образом:  
𝐻1 = 𝐸1+< 1|ℎ|1
> + ∑
















3.4. Интенсивность линий 
В 1916 году Альберт Эйнштейн указал, что существует три основных 
процесса формирования атомных линий, которые называются спонтанным 
излучением, вынужденное излучением и (вынужденное) поглощением 
соответственно. Каждый процесс соответствует так называемому 
коэффициенту Эйнштейна, что указывает на вероятность процесса. Можно 
показать [15], что интенсивность спектральной линий напрямую зависит от 
вероятности перехода, которая определяется квадратом матричного элемента от 
дипольного момента. Интенсивность линии - это энергетическая 
характеристика излучения, излучаемого (или поглощенного) единицей объема 
вещества при квантовом переходе составляющих атомов (молекул) от одного 
уровня энергии к другому. Интенсивность спектральной линии зависит от 
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условий, в которых находится излучающая (поглощающая) среда, а именно 
температуры, плотности, концентрации источников излучения. Интенсивность 
спектральной линии - одна из основных измеряемых характеристик в 
спектроскопии и спектральном анализе.  
Заметим, что переходы в молекуле возможны не между любыми 
уровнями, а только между определенными. Эти возможные переходы 
определяются так называемыми правилами отбора. Дело в том, что молекула 
может поглотить электромагнитное излучение только в том случае, когда в ней 
произойдет работа. Эту работу выполняет электрическая составляющая 
электромагнитной волны, изменяя положение электрических центров молекулы. 
Молекула в целом электронейтральна. Однако у подавляющего большинства 
молекул одна из групп атомов составляющих молекулу, постоянно заряжена 
положительно, а другая отрицательно, так что центры положительного и 
отрицательного зарядов не совпадают. В этом случае говорят, что молекула 
обладает дипольным моментом. Дипольный момент P молекулы определяется 
выражением (3.4.1.): 
𝑃 = ∑ 𝑒𝑖𝑟𝑖𝑖 ,         (3.4.1.) 
где суммирование проводиться по всем частицам молекулы (электронам и 
ядрам); 𝑒𝑖 и 𝑟𝑖 – заряд и радиус вектор i-й частицы. 
Известно [16], что интенсивность колебательно-вращательной линии 

























      (3.4.2) 
где,   hc/EEv AB   - волновое число перехода, AE и BE - 
колебательно-вращательные энергии нижнего и верхнего состояний; gА - 





A BAR  - квадрат матричного элемента, так называемого оператора 































     (3.4.3) 
где A  и B  - функции нижнего и верхнего колебательно-вращательных 
состояний. В уравнении (3.4.3) z - это z- компонента реального дипольного 
момента в пространственно-фиксированной системе координат. G – унитарный 







параметры дипольного момента,  q,q - нормальные координаты. В общем 
случае параметры дипольного момента могут быть записаны виде функций от 
интегралов по электронным переменным. Поскольку корректное вычисление 
таких интегралов для произвольных многоатомных молекул до сих пор 
остается неразрешимой задачей, то на практике параметры 𝜇𝛼
𝑒 , 𝜇𝛼
λ ,  𝜇𝛼
λγ
,… 
определяют, исходя из экспериментальных данных по интенсивностям 
колебательно-вращательных линий. 
В литературе существует большое число работ по определению 
матричного элемента дипольного момента [17]-[21], однако, метод, который 
используется на данный момент (вариационный) требует много 
экспериментальной информации, времени, а также необходимость применения 
различного рода приближений (например, переход от дипольного момента 
молекулы к эффективному дипольному моменту).  
С другой стороны, имея аналитический вид параметров эффективного 
дипольного момента, можно не зная экспериментальной информации о 
молекуле предсказать значения параметров в разложении эффективного 
дипольного момента, и таким образом получить значения интенсивности 
спектральных линий пропуская этап варьирования. Именно, разработке такого 




Как отмечалось в главе 3, основная проблема при теоретическом 






A BAR   оператора дипольного момента 
молекулы на точных собственных функциях гамильтониана свободной 
молекулы.  
В свою очередь, поскольку точно решить уравнение Шредингера с 
гамильтонианом многоатомной молекулы невозможно, то используются 
различные приближенные методы (один из которых подробно описан в главе 3), 
позволяющие построить так называемый эффективный гамильтониан и затем 
уже решить уравнение Шредингера. В этом параграфе мы применим 
результаты главы 3 для расчета матричных элементов 𝑅𝐴
𝐵(т.е. для расчета 
интенсивностей линий).  
Мы в дальнейшем будем, как обычно, говорить о 
колебательно-вращательных переходах, происходящих в пределах одного 
электронного состояния. В этом случае в формуле (3.4.3) вместо  𝑅𝐴
𝐵 будут 
присутствовать матричные элементы оператора 𝑅𝛼 ≡< 𝑒|𝑅𝐴
𝐵|𝑒 > - 
усредненного для данного электронного состояния оператора дипольного 
момента 𝑅𝐴𝐵𝛼 ≡< 𝐴|𝑅𝐴|𝐵 > , где функции 𝐴 , 𝐵 являются собственным 
функциями колебательно-вращательного гамильтониана 0( ) ( ) ( , )квH a H a h a b  . 
Оператор 𝑅𝐴  в 𝑅
𝐴𝐵
𝛼 ≡< 𝐴|𝑅𝐴|𝐵 >  записанный во внутримолекулярных 
координатах имеет вид(3.4.3). 
Итак, пусть ⟨𝐴|  собственные функции оператора Н. Перейдем от 
оператора к унитарно эквивалентнoмy ему оператору: 
𝐻эфф = 𝐺
+𝐻𝐺.        (4.1.) 
Проделаем еще раз все преобразования, выполненные в главе 3. В этом 
случае, как показано в главе 3, собственные значения исходного оператора H, 
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связанные с выделенной системой взаимодействующих колебательных 
состояний |𝑥 >∈ Ω  ( Ω - множество резонирующих друг с другом 
колебательных состояний) определяются как решения уравнения Шредингера с 
эффективным оператором 𝐻эфф . Соответствующие волновые функции 
(собственные функции исходного гамильтониана), как не трудно понять, имеют 
вид: 
𝛷𝐴 = 𝐺𝐴.         (4.2.) 
Полученные волновые функции (4.2.) будут в дальнейшем 
использоваться для нахождения матричного элемента от эффективного 
дипольного момента.  
В разделе 3.3., опираясь на вышесказанное, нами были определены 
новые волновые функции (4.2.) в явном виде. Функция ФА считается известной, 
если имеется явный вид матрицы унитарного оператора G, а именно, 
определены значения матричных элементов (3.3.17)- (3.3.18). Построим 
матрицу дипольного момента на колебательно-вращательных функциях Φ𝐴. В 
этом случае матрица будет иметь блочно-диагональный вид: 
   < α|𝑃эфф|β >= (
P 0 0 …
0 𝑥 𝑥 …
0 𝑥 𝑥 …
… … … …
)    (4.3.) 
Это позволяет нам выделить из бесконечномерной матрицы блок, 
отвечающий за переход между состояниями (000)→(010). Пусть, состояние 
|000>=|v> и |000>=|v2>, тогда элемент матрицы эффективного дипольного 
момента будет иметь вид: 
Рэфф
𝑣𝑣2 =< 𝑣|𝐺+𝑃𝐺|𝑣2 >      (4.4.) 
Известно [22], что во второй половине XX века был разработан 
теоретический подход и математический аппарат для определения 
интенсивности конкретной линии в спектрах молекул XY2-типа на основе 
понятия «эффективного дипольного момента». Суть этого подхода заключается 
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в параметризации выражения дипольного момента молекулы, которое 
определяет вероятность квантового перехода и, следовательно, интенсивность 
отдельной спектральной линии. Можно показать, что эффективный дипольный 
момент является суммой 8 операторов (Таблица 4.1.): 











4 {𝑖𝐾𝑧𝑦 , 𝐽𝑧} 
𝜇𝑥
5 {𝐾𝑧𝑧, 𝑖𝐽𝑦} 
𝜇𝑥












2 } + {𝑖𝐾𝑧𝑦 , 𝑖(𝐽𝑥𝐽𝑦 + 𝐽𝑦𝐽𝑥} 
 
На основании этого, а также используя основные принципы 
операторной теории возмущений, теории симметрии нами было получено в 
явной аналитической форме вид 1, 4 и 5 параметров в разложении 
эффективного дипольного момента. Полученные выражения можно видеть в 
Таблица 4.2.  

































Как видно из Таблицы 4.2 для расчета параметров в разложении 





. Поэтому, следующим шагом нашего 
исследования было получение вида этих параметров. Для расчетов были 
использованы свойства симметрии молекулы SO2 (XY2-типа). Симметрия 
операторов данной молекулы приведена в Приложении Б. 
Опишем подробнее логику получения данных параметров. Исходя из 






(Jα − Gα)(Jβ − Gβ), 















+ ⋯ . ) 
 (4.5) 
Для удобства расчета разделим (4.4) на три части:  
𝟏.  𝛍𝐞𝛂𝛃(𝐉𝛂 − 𝐆𝛂)(𝐉𝛃 − 𝐆𝛃),               (4.6) 















   (4.7) 
Вращательный угловой момент обладает следующей симметрией: 
Jx ∈ B2, Jy ∈ B1, Jz ∈ A2 . Колебательный угловой момент  G𝛼 запишем с учетом 
симметрийных свойств молекулы SO2 (XY2-типа) как,     









)1/2q3pλ]λμ  ,   ( 4.8) 
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где λ и μ пробегают значения от 1 до 2.  
Как следствие будем иметь (4.6) в форме (4.9.): 




2 − μexy𝐽𝑥𝐺𝑦 + μ
e
yy(−2𝐽𝑦𝐺𝑦 − 𝐺y
2)] ∈ 𝐴1     (4.9.) 
 
𝟐. ∑ 𝛍𝛌𝛂𝛃𝐪𝛌(𝐉𝛂 − 𝐆𝛂)(𝐉𝛃 − 𝐆𝛃).
𝛂𝛃𝛌
 
           (4.10) 
















    (4.11) 
Используя ранее описанную логику можно преобразовать (4.11) в (4.12): 
1
2
[ ∑ ∑ μλααqλ
λ=1,2α=x,y,z
Jα
2 − ∑ μλyyqλ
λ=1,2
(JyGy + GyJy + Gy
2) + +μxz
3 JxJzq3  ∈ A1. 
(4.12.) 
Проводя необходимые математические операции, получим следующий 





































































































        
                      (4.19) 
3. ∑ 𝛍𝛌𝛍𝛂𝛃𝐪𝛌𝐪𝛍
𝛂𝛃𝛌𝛍
(𝐉𝛂 − 𝐆𝛂)(𝐉𝛃 − 𝐆𝛃). 
          (4.20) 





















































































































































  .                     （4.31） 
В результате нашего анализа были получены формулы, однако вывод 
этих формул оказался чрезвычайно сложен, поэтому был написан 
компьютерный код в пакете MAPLE. В приложении В приведен полный код 
написанной программы.   




5 для молекулы 32SO2 полосы v2. На основании чего 
проведен сравнительный анализ с работой [23]. Как видно, из таблицы 4.3. 
разница между расчетными значениями и значениями из работы [23] не 
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отличаются более чем на 3%, что, безусловно, говорит о корректности 
полученных выражений.  
 




5 молекулы 32SO2 полосы v2 
Оператор 
Коэффициенты 
Работа [23] Настоящая работа 
𝐾𝑧𝑥 -0.13573 -0.1343 
{𝑖𝐾𝑧𝑦 , 𝐽𝑧} 0.585× 10−3 0.595× 10−3 




Глава 5. Финансовый менеджмент, ресурсоэффективность и 
ресурсосбережение 
5.1 Оценка коммерческого потенциала и перспективности 
проведения научных исследований с позиции ресурсоэффективности и 
ресурсосбережения 
5.1.1 Потенциальные потребители результатов исследования 
Полученные результаты создаю основу для более детального понимания 
процессов происходящих в молекулах XY2 - типа и могут быть использованы в 
качестве теоретической основы для новых исследований молекул такого класса.  
Данная научно-исследовательская работа выполнялась в помещении 
кафедры общая физика третьего корпуса Томского Политехнического 
университета в кабинете 126.  
5.1.2 Анализ конкурентных технических решений  
Целесообразно проводить данный анализ с помощью оценочной карты, 
пример которой приведен в табл. 1. Для этого необходимо отобрать не менее 
трех-четырех конкурентных товаров и разработок.  
К1 – результат расчёта руководителя Уленеков в 1985 году 
К2 – результат расчёта Floud в 1975 году  
 
Таблица 5.1 - Оценочная карта для сравнения конкурентных технических  







 Бф  
 





1 2 3 4 5 6 7 8 
Технические критерии оценки ресурсоэффективности 
Повышение производительности 
труда пользователя  
0.05 4 3 3 0.20 0.15 0.15 
Удобство в эксплуатации 
(соответствует требованиям 
потребителей)  
0.05 4 4 4 0.20 0.20 0.20 
Надежность  0.05 5 3 3 0.25 0.15 0.15 
Безопасность  0.15 5 4 4 0.75 0.60 0.60 
Простота эксплуатации  0.05 4 4 4 0.20 0.20 0.25 
Уровень шума  0.15 5 3 4 0.75 0.45 0.60 
Возможность подключения в 
сеть ЭВМ  
0.20 5 2 3 1.00 0.40 0.60 
Экономические критерии оценки эффективности  
1.Конкурентоспособность 
продукта  
0.05 4 5 4 0.20 0.25 0.20 
2. Уровень проникновения на 
рынок  
0.05 3 4 4 1.00 0.20 0.20 
3. Предполагаемый срок 
эксплуатации  
0.05 4 4 4 0.20 0.20 0.20 
4. Послепродажное 
обслуживание  
0.05 5 3 4 0.25 0.15 0.20 
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5. Срок выхода на рынок  0.05 4 5 3 0.20 0.25 0.15 
6. Финансирование научной 
разработки  
0.05 5 5 5 0.25 0.25 0.25 
Итого  1 57 49 47 4.60 3.45 3.75 
 
Анализ конкурентных технических решений определяется по формуле:  
𝐾 = ∑ Вi × Бi        (5.1.1) 
где К – конкурентоспособность научной разработки или конкурента; Bi – 
вес показателя (в долях единицы); Бi – балл i-го показателя.  
5.1.3 ТехнологияQuaD  
Технология QuaD (QUALITY ADVISOR) - это гибкий инструмент 
измерение характеристик, характеризующих качество нового развития и 
егоперспективы на рынке и позволяющие принять решение возможность 
инвестирования в исследования проект. 
Для упрощения процедуры проведения QuaD рекомендуется оценку 
проводить в табличной форме (табл. 4.2)  
Таблица 4.2 -  Оценочная карта для сравнения конкурентных технических 
решений  

















1 2 3 4 5 6 
Показатели оценки качества разработки  
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Энергоэффективность  0.05 80 100 0.80 4 
Время производства 0.05 92 100 0.92 4.6 
Надежность  0.05 87 100 0.87 4.35 
Безопасность  0.15 88 100 0.88 13.2 
Простота эксплуатации  0.05 95 100 0.95 4.75 
Уровень шума  0.15 90 100 0.90 13.5 
Ремонтопригодность  0.20 100 100 1 5 
Показатели оценки коммерческого потенциала разработки  
Конкурентоспособность 
продукта  
0.05 80 100 0.80 4 
Уровень проникновения на 
рынок  
0.05 70 100 0.70 3.5 
Унифицированность  0.05 77 100 0.77 3.85 
 Послепродажное 
обслуживание  
0.05 93 100 0.93 4.65 
Срок выхода на рынок  0.05 86 100 0.86 4.35 
Финансирование научной 
разработки  
0.05 96 100 0.96 4.85 
Перспективность рынка  0.05 98 100 0.98 4.95 
Итого  1 94.77 100 0.947 79.55 
 
Оценка качества и перспективности по технологии QuaD определяется по 
формуле:  
Пср = ∑ = Вi Бi (5.1.2) 
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где П
ср – средневзвешенное значение показателя качества и 
перспективности научной разработки;  
Bi – вес показателя (в долях единицы);  
Бi – средневзвешенное значение i-го показателя.  
Исходя из результатов оценки качества и перспектив, делается вывод об 
объеме инвестиций в текущее развитие и направлении его дальнейшего 
совершенствования. 
Технология может использоваться при проведении различных 
маркетинговых исследований, что значительно снижает их трудоемкость и 
повышает точность и надежность результатов. 
5.1.4 SWOT-анализ  
SWOT - Сильные стороны (сильные стороны), Слабые стороны (слабые 
стороны), Возможности (возможности) и Угрозы (угрозы) - представляет собой 
комплексный анализ научно-исследовательского проекта. SWOT-анализ 
применяют для исследования внешней и внутренней среды проекта. 
Использование интерактивной матрицы (см. 4.3) помогает разобраться с 
несколькими комбинациями по областям. SWOT. 
Таблица 5.3 - Матрица SWOT 




Экологичность технологии. С3. Более 
низкая стоимость производства по 
сравнению с другими технологиями. 
С4. Наличие бюджетного 
финансирования. С5. 
Квалифицированный персонал.  
Слабые стороны научно- 
исследовательского 
проекта: Сл1. Отсутствие 
прототипа научной разработки 
Сл2. Отсутствие у 
потенциальных потребителей 
квалифицированных кадров по 
работе с научной разработкой 
Сл3. Отсутствие инжиниринговой 
компании, способной построить 
производство под ключ  Сл4. 
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Отсутствие необходимого 
оборудования для проведения 
испытания опытного образца 
Сл5. Большой срок поставок 
материалов и комплектующий, 
используемые при проведении 

















По результатам анализа интерактивной 
матрицы проекта полей «Сильные 
стороны и возможности» можно 
сделать вывод о том, что нужно 
расширять лабораторию и попытаться 
улучшить программного 
обеспечения,  чтобы 
увеличить программного обеспечения.  
 
По результатам анализ 
интерактивнойматрицы проекта 
полей стороны и <Слабые 
возможности> можно сделать 
вывод о том, что мы должны 
развивать новые методы 
исследования, чтобы уменьшить 
трудоёмкость работы.  
 
Угрозы:  
У1. Отсутствие спроса 
на новые технологии 
производства  
 
По результатам анализа интерактивной 
матрицы проекта полей «Сильные 
стороны и угрозы» можно сделать вывод 
о том  
 
 
По результатам анализа 
интерактивной матрицы проекта 
полей «Слабые стороны и 
угрозы» можно сделать вывод о 
том, что мы должны развивать 
новые методы исследования. При 
необходимости можно 
стремиться к сотрудничеству с 






Таблица 5.4 - Интерактивная матрица проекта. 
Сильные стороны проекта 
Возможности 
проекта 
 С1  С2 С3 С4 C5 
В1  + + - 0 + 
В2 - + + - 0 
В3 - + + - 0 
В4 + - 0 + 0 
 
 
5.2 Планирование научно-исследовательской работы 
5.2.1 Планированиеэтаповработ 
Для определения общего содержания работ, уточнения целей и разработки 
последовательных действий необходимо составить календарный график 
выполнения НИОКР.  
 
Таблица 5.5 - Перечень этапов, работ и распределение исполнителей. 
Основные этапы  No  
раб  
Содержание работ  Должность 
исполнителя  








2 Подбор и изучение 
материалов по теме  
 
бакалавр 


























8 Проведения расчета на 
ПЭВМ  
бакалавр 
Обобщение и оценка 
результатов  
9 Проверка полученных 
результатов  
бакалавр 
10 Оформление заключение  бакалавр 





пояснительной записки  
бакалавр 
12 Оформление дипломной 





5.2.2 Определение трудоемкости выполнения НИОКР 
Затраты на оплату труда в большинстве случаев составляют основную 
часть расходов на развитие, поэтому важным моментом является определение 
трудоемкости каждого из участников научных исследований. 
Кропотливость проведения научных исследований оценивается экспертно 
в человеко-днях и носит вероятностный характер, поскольку зависит от многих 
факторов, которые трудно принять во внимание. Для определения 
Ожидаемое (среднее) значение трудозатрат определяется следующей 
формулой: 
tожi =  
3∙𝑡min 𝑖 +2∙𝑡max 𝑖 
5
       (5.2.1) 
где t
ожi – ожидаемая трудоемкость выполнения i-ой работы чел.-дн.;  
t
min i – минимально возможная трудоемкость выполнения заданной i-ой 
работы (оптимистическая оценка: в предположении наиболее благоприятного 
стечения обстоятельств), чел.-дн.;  
t
maxi – максимально возможная трудоемкость выполнения заданной i-ой 
работы (пессимистическая оценка: в предположении наиболее 
неблагоприятного стечения обстоятельств), чел.-дн.  
Исходя из ожидаемой трудоемкости работ, определяется 
продолжительность каждой работы в рабочих днях Тр, учитывающая 




        (5.2.2) 
где Tрi – продолжительность одной работы, раб. дн.;  
tожi – ожидаемая трудоемкость выполнения одной работы, чел.-дн.  
Ч
i – численность исполнителей, выполняющих одновременно одну и ту же 
работу на данном этапе, чел.  
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5.2.3 Техническая готовность темы 
Определение технической готовности темы позволяет дипломнику точно 
знать, на каком уровне выполнения находится определенный этап или работа.  
Для начала следует определить удельное значение каждой работы в общей 




× 100%      (5.2.3) 
где Уi – удельное значение каждой работы в %; 
 Tpi – продолжительность одной работы, раб.дн.;  
Тр – суммарная продолжительность темы, раб.дн.  




× 100%      (5.24.) 
где ΣTpi – нарастающая продолжительность на момент выполнения i-той 
работы.  
5.2.4 Построение графика работ 
При поступлении в аспирантуру студенты обычно становятся участниками 
относительно небольших научных тем. Поэтому наиболее удобным и 
очевидным является построение ленточного графика для проведения научной 
работы в виде диаграммы Ганта. 
Для удобства заговора продолжительность каждого этапа работы с 
рабочего дня должна быть переведена в календарные дни. 
Для этого используйте следующую формулу: 
Ткi = Трi∙k        (5.2.5) 
где Ткi– продолжительность выполнения i-й работы в календарных днях; 




kкал– коэффициент календарности.  




       (5.2.6) 
где Tкг – количество календарных дней в году; 
Tпд – количество праздничных дней в году; 
Tвд – количество выходных дней в году. 
В 2017 году 365 календарных дней, из них 52 выходных для и 14  







 = 1, 22 
Таблица 5.6 - Временные показатели проведения научного исследования. 
Название 
работы  
Трудоёмкость работ  Исполнит







ь работ в 
календарных 
днях  
tmin tmax tожi 






















работ по теме  



















- 5 - 15 - 13 - + - 5 - 7 
Оформление  
заключение  










- 10 - 15 - 12.5 - + - 10 - 12 
 
На основе таблицы. 5.6 составлен график календаря. График построен на 
максимальную продолжительность работы в рамках научно- 
исследовательский проект на основе вкладок. 5.9, с разбивкой по месяцам 
и десятилетиям (10 дней) на период периода сертификации. В то же время 
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работа над диаграммой должна быть выделена с различным оттенком, в 
зависимости от исполнителей, ответственных за ту или иную работу. 




Вид работ  Исполните
ли  
Tki Продолжительность выполнения работ  
 
февр  март  апрель  май  июнь  










4              
2 Подбор и  
изучение 
материалов 




2              





































5              
7 Ознакомле 












4              






















ной записки  
бакалавр  
 








12              
 62 
к защите  
        
           - бакалавр      - Руководитель, бакалавр 
5.3 Бюджет научно-технического исследования (НТИ) 
5.3.1 РасчетматериальныхзатратНТИ 
В материальных затратах, помимо вышесказанного, включают 
дополнительные расходы на канцелярские принадлежности, диски, картриджи 
и т. Д. Однако их учет сохраняется в этой статье только в том случае, если они 
не включены в научную организацию в затраты на использование 
оборудования или накладных расходов , 
Расчет материальных затрат осуществляется по следующей формуле: 
ЗМ = (1+kT) ∙ ∑ Ц𝑖 ∙ 𝑁расх𝑖
𝑚
𝑖=1      (4.3.1) 
где m – количество видов материальных ресурсов, потребляемых при 
выполнении научного исследования;  
N
расхi – количество материальных ресурсов i-го вида, планируемых к 
использованию при выполнении научного исследования (шт., кг, м, м
2
 и т.д.);  
Ц
i – цена приобретения единицы i-го вида потребляемых материальных 
ресурсов (руб./шт., руб./кг, руб./м, руб./м2 и т.д.);  
k
Т – коэффициент, учитывающий транспортно-заготовительные расходы.  
В данном научно-техническом исследовании нет материальных затрат, так 
как мы делаем теоретический анализ.  
5.3.2 Расчет затрат на специальное оборудование для научных работ 
В этой статье все затраты, связанные с приобретением специальное 
оборудование для работы по конкретному предмет. Стоимость специального 
 63 
оборудования определяется в соответствии с действующими принципами, в 
зависимости от контрактной цены. Расчет затрат по этой статье приведен в 
таблице. 4,10. 
Все расчеты для приобретения специального оборудования и 
оборудования в организации, но используемые для каждого исполнения 
конкретной темы, приведены в таблице. 5,10. 













тыс. руб.  
1 Персональный 
компьютер  
1 40 40 
Итого:  40 
 
5.3.3 Основная заработная плата исполнителей темы 
Эта статья включает в себя основную заработную плату научных и 
инженерных работников, работников типовых мастерских и пилотных проектов, 
непосредственно участвующих в работе над этой темой. 
Статья включает основную заработную плату работников, 
непосредственно занятых выполнением НТИ, (включая премии, доплаты) и 
дополнительную заработную плату: 
допоснзп ЗЗ З          (5.3.2) 
где Зосн – основная заработная плата; Здоп – дополнительная заработная 
плата (12-20 % от Зосн).  
 64 
Основная заработная плата (Зосн) руководителя от предприятия 
рассчитывается по следующей формуле:  
рТ дносн ЗЗ         (5.3.3) 
где Зосн – основная заработная плата одного работника;  
Тр – продолжительность работ, выполняемых научно-техническим 
работником, раб. дн.;  
Здн – среднедневная заработная плата работника, руб.  








         (5.3.4) 
где Зм – месячный должностной оклад работника, руб.;  
М – количество месяцев работы без отпуска в течение года: при отпуске в 
24 раб. дня М =11,2 месяца, 5-дневная неделя; при отпуске в 48 раб. дней 
М=10,4 месяца, 6-дневная неделя;  
Fд – действительный годовой фонд рабочего времени 
научно-технического персонала, раб. дн.  
Таблица 5.9 - Баланс рабочего времени. 
Показатели рабочего 
времени  
Руководитель  Бакалавр  
Календарное число дней  365 365 
Количество нерабочих дней  
1. - выходные дни   











Потери рабочего времени    
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- отпуск  









фонд рабочего времени  
251 222 
 
Месячный должностной оклад работника:  
рдпртсм )1(ЗЗ kkk       (5.3.5) 
где Зтс – заработная плата по тарифной ставке, руб.;  
kпр – премиальный коэффициент, равный 0,3 (т.е. 30% от Зтс);  
kд – коэффициент доплат и надбавок составляет примерно 0,2 – 0,5;  
kр – районный коэффициент, равный 1,3.  















22647.7 0.35 1.3 48650 2012 18 36211 
Бакалавр  
 
14874 0.35 1.3 25522.6 945,4 59 55754 
 
5.3.4 Отчислениявовнебюджетныефонды 
В данной статье расходов отражаются обязательные отчисления по 
установленным законодательством Российской Федерации нормам органам 
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государственного социального страхования (ФСС), пенсионного фонда (ПФ) и 
медицинского страхования (ФФОМС) от затрат на оплату труда работников.  
Величина отчислений во внебюджетные фонды определяется исходя из 
следующей формулы:  
Звнеб = квнеб ∙ (Здоп + Здоп)     (5.3.6) 
где k
внеб – коэффициент отчислений на уплату во внебюджетные фонды 
(пенсионный фонд, фонд обязательного медицинского страхования и пр.).  
Отчисления во внебюджетные фонды рекомендуется представлять в 
табличной форме.  
Таблица - 5.11 Отчисления во внебюджетные фонды. 
Исполнитель 
 





Коэффициент отчислений во 
внебюджетные фонды 0.271 
Итого 24922.1 
 
5.3.5 Накладные расходы 
Время использования оборудования: 59*12час =708час (бакалавр). 
18*12час=216час (руковадитель). Мощность компьютера 400Вт.  
Поэтому  




5.3.6 Формирование бюджет затрат НТИ 
Рассчитанная величина затрат научно-исследовательской работы (темы) 
является основой для формирования бюджета затрат проекта, который при 
формировании договора с заказчиком защищается научной организацией в 
качестве нижнего предела затрат на разработку научно-технической продукции.  
Определение бюджета затрат на научно-исследовательский проект по 
каждому варианту исполнения приведен в табл. 5.14.  
Наименование 
статьи  
Сумма, руб.  Примечание  
руководитель  бакалавр  
1.Материальные 
затраты НТИ  
0 0  






40000 40000 Таблица 4.10  
 




36216 55754 Таблица 4.12  
4. Отчисления во 
внебюджетные 
фонды  
9790 15110 Таблица 4.13  
5. Накладные 
расходы  
136,5 15110  
6. Бюджет затрат 
НТИ  
86052,5 111312,5 Сумма ст. 1- 5  
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Глава 6. Социальная ответственность  
6.1 Производная безопасность в компьютерном помещении среды 
Социальная ответственность или корпоративная социальная 
ответственность это ответственность перед людьми и данными им обещаниями, 
когда организация учитывает интересы коллектива и общества, возлагая на 
себя ответственность за влияние их деятельности на заказчиков, поставщиков, 
работников, акционеров (IC CSR 26000:2011).  
Данная научно-исследовательская работа выполнялась в помещении 
кафедры общая физика третьего корпуса Томского Политехнического 
университета в кабинете 126. Помещение оснащено видео-дисплейными 
терминалами(ВДТ), персональными электронно-вычислительными 
машинами(ПЭВМ), компьютерными столами, стульями, кофе машиной и 
противопожарной сигнализацией.  
Помещение относится к классу помещений без повышенной опасности, так 
как отсутствуют условия, создающие повышенную или особо повышенную 
опасность.  
Для того, чтобы обеспечивать производственную безопасность 
необходимо проанализировать воздействия на человека вредных и опасных 
производственных факторов, которые возможно возникают при разработке или 
эксплуатации проекта.  
Все производственные факторы классифицируются по группам элементов: 
физические, химические, биологические и психофизические. Для данной 
работы целесообразно рассмотреть физические и психофизические вредные и 
опасные факторы производства, характерные как для рабочей зоны 
программиста, как разработчика рассматриваемой в данной работе системы, так 
и для рабочей зоны пользователя готового продукта – врача-оператора ПЭВМ.  
Выявление факторы представлены в таблице 6.1.  
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Таблица 6.1 - Вредные и опасные производственные факторы при выполнении 




видов работ  
Факторы (по ГОСТ 12.0.003-74)  Нормативные 
документы  
 
Вредные  Опасные  
































4) ГОСТ Р 
12.1.019-2009 
ССБТ;  
5) СНиП 21-01-97.  
 
 
6.2 Анализ вредных производных факторов окружающей работающей 
среды 
6.2.1 Микроклимат 
Микроклиматические параметры - это сочетание температуры, 
относительной влажности и скорости движения воздуха. Эти параметры 
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зависят от функциональной активности человека, его здоровья, а также от 
надежности работы компьютерных технологий. 
Оптимальные и допустимые значения параметров микроклимата 
приведены в таблице 6.2.  
Таблица 6.2 - Оптимальные и допустимые нормы микроклимата. 
Период 
года 



































Холодный  22-24 25 26 21 18 40-60 75 0.1 0.1 
Теплый  23-25 28 30 22 20 40-60 70 0.1 0.1 
Повышенная влажность воздуха (φ>85%) затрудняет терморегуляцию 
организма, т.к. происходит снижения испарения пота, а пониженная 
влажность(φ <20%) вызывает пересыхание слизистых оболочек дыхательных 
путей. 
6.2.2 Уровень электромагнитного излучения 
Уровень электромагнитных излучений на рабочем месте оператора ПЭВМ 
является вредным фактором производственной среды, величины параметров 
которого определяются СанПиН 2.2.2/2.4.1340-03. 
Нарушения в организме человека под воздействием электромагнитных 
полей малых напряжений обратимы. Наркомания, выход напряжения выше 
максимально допустимого уровень, развитые нарушения нервной, 
сердечно-сосудистой системы. 
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Согласно СанПиН 2.4.1340-03 напряженность электромагнитного поля на 
расстоянии 50 см вокруг ВДТ по электрической составляющей должна быть не 
более:  
в диапазоне частот 5 Гц – 2 кГц – 25 в/м; в диапазоне частот 2 – 400 кГц – 
2.5 в/м.  
6.2.3 Недостаточная освещённость 
Недостаточная освещенность рабочей зоны является вредным 
производственным фактором, возникающим при работе с ПЭВМ, уровни 
которого регламентируются СП 52.13330.2011.  
Когда есть недостаток освещения, человек испытывает дискомфорт и 
последствия всего, что может вызвать психическое заболевание, ухудшение 
зрения, снижение концентрации. В рассматриваемой офисной комнате 
освещение на поверхности стола в области размещения рабочего документа 
составляет 300 люкс. Освещение не создает бликов на поверхности экрана. 
Освещение поверхности экрана составляет около 300 люкс. Яркость общего 
освещения в диапазоне углов от 50 до 90 градусов с вертикальной в продольной 
и поперечной плоскостях составляет не более 200 кд / м2. 
Причиной недостаточной освещенности является отсутствие естественного 
света, недостаточное искусственное освещение, низкий контраст. 
Разряд зрительных работ программиста и оператора ПЭВМ относится к 
разряду III и под разряд (работы высокой точности). В таблице 5.4 
представлены нормативные показатели искусственного освещения при работах 
заданной точности.  
 
 72 
6.3 Анализ опасных производных факторов окружающей работающей 
среды 
Для определения опасных и вредных производственных факторов мы 
определим работу и операции, связанные с внедрением ВКР . Основная работа 
была выполнена на рабочем месте с использованием ПК и периферийного 
оборудования. Работа на ПК относится к категории работ, связанных с 
опасными и опасными условиями труда. Мы будем изолировать опасные и 
вредные производственные факторы в соответствии с представленной работой. 
Для приведенных работ вредными являются следующие факторы:  
1.шум на рабочем месте от работы оборудования;  
2.электромагнитные излучения от мониторов; 
3опасность поражения электрическим током.  
6.3.1 Электробезопасность 
Лаборатория относится к помещению без повешенной опасности 
поражения электрическим током (в которой отсутствуют условия, создающие 
повышенную или особую опасность).  
Помещение без повышенной опасности (сухое, хорошо отапливаемое, 
помещение с токонепроводящими полами, с температурой 18–20 С°, с 
влажностью 40–50%. Электробезопасность является опасным фактором и 
обычно она связана со следующими источниками:  
 – поражение электрическим током;   
 – статическое электричество;   
 – молниезащита. Мероприятия защиты при электробезопасности 
следующие:   
 – отключать электрооборудование при его ремонте;  
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 – периодически снимать электростатическое напряжение, касаясь 
пальцами рук, заземленных поверхностей;  
– для безопасности во время гроз необходимо удостовериться о наличие 
молниеотвода, и того факта, что все розетки в кабинете заземлены.  
В отличие от других источников опасности электрический ток нельзя 
обнаружить без специального оборудования и приборов, поэтому воздействие 
его на человека чаще всего неожиданно.  
Особое внимание необходимо уделять защите от статического 
электричества. Для его снижения применяют специальное покрытие полов, 
которое выполнено из линолеума антистатического поливинилхлоридного. К 
другому методу защиты можно отнести нейтрализацию зарядов 
ионизированным воздухом.  
6.3.2 Опасность возникновения пожара 
Возникновение огня является опасным фактором производства, поскольку 
пожар на заводе причиняет большой материальный ущерб и часто 
сопровождается травмами и несчастными случаями. И пожары приводят к 
полной потере информации и большим трудностям в полной восстановлении 
всей информации. 
Регулирование пожаробезопасности производится СНиП 21-01-97.  
Возможные виды источников воспламенения:   
- Искра при разряде статического электричества;   
- Искры от электрооборудования;   
- Искры от удара и трения;   
-Открытоепламя.   
Согласно требованиям, в офисе необходимо вести журнал регистрации  
противопожарного инструктажа, инструкцию о мерах пожарной 
безопасности и инструкцию о порядке действий персонала при пожаре. Здание 
должно соответствовать требования пожарной безопасности, а именно, наличие 
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охранно-пожарной сигнализации, плана эвакуации, порошковых или 
углекислотных огнетушителей с поверенным клеймом, табличек с указанием 
направления к запасному (эвакуационному) выходу (рисунок 5.1).  
 
Рис. 6.1 - План эвакуации из лаборатории 
6.4 Рекомендации по минимизации влияния 
6.4.1 Рекомендации по улучшению микроклимата 
Воздушная среда в исследовательском зале, в помещении, в помещении. 
Вентиляция может происходить естественным и механическим способом. 
Обеспечить комфортные условия для использования в качестве 
организационных методов (вентиляция, кондиционирование воздуха, система 
отопления) и технические средства (рациональная организация работы в 
зависимости от времени года и дня). 
6.4.2 Рекомендации по минимизации влияния электромагнитных 
излучений 
Это развитие направлено на ограниченное количество часов, проводимый 
сотрудником на основе ввода персональных данных гражданина, что 
уменьшает влияние электромагнитного излучения. Время для переподготовки 
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сотрудников не будет сильно увеличивать влияние факторов, поскольку это 
происходит один раз. 
6.4.3 Рекомендации по минимизации влияния освещения 
Для обеспечения требуемого уровня освещенности в помещении 
используются дневные лампы, равномерно распределенные по всему потолку 
офиса. Для освещения помещений выбираются наиболее широко используемые 
лампы типа LB. 
6.4.4 Рекомендации по защите от электрического тока 
Опасное и вредное воздействие на людей: электрический ток, 
электрическая дуга и электромагнитные поля проявляются в виде 
электрических травм и профессиональных заболеваний. 
Для защиты от поражения электрическим током все токоведущие части 
должны быть защищены от случайного контакта с корпусами, корпус 
устройства должен быть заземлен. Заземление изолированного медного 
проводника с поперечным сечением 1,5 мм2, которое соединено с общей 
дорожкой заземления с полным поперечным сечением 5,4 мм2 при сварке. 
Общая шина подключена к земле, сопротивление которой не должно 
превышать 4 Ом. Устройство должно питаться от панели питания через 
автоматический предохранитель, который срабатывает при коротком 
замыкании нагрузки. 
При эксплуатации ЭВМ запрещается:  
 1.включать ЭВМ при неисправной защите электропитания;   
 2.подключать и отключать разъемы кабелей электропитания и блоков 
 вентиляции при поданном напряжении электросети;   
 3.заменять съемные элементы под напряжением;   
 4.производить пайку аппаратуры, находящейся под напряжением;  
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  5.снимать щиты, закрывающие доступ к токоведущим частям;   
  6.пользоваться электроинструментами с напряжением 36В и выше с 
 незаземленными корпусами.   
6.4.5 Меры по обеспечению пожарной безопасности   
Одним из условий обеспечения пожаробезопасности любого 
производственного процесса является ликвидация возможных источников 
воспламенения.  Для устранения возможности пожара в помещении 
должны соблюдаться следующие противопожарные меры:   
   1.ограничение количества горючих веществ;   
   2.устранение возможных источников возгорания (электрических 
искр, нагрева  оболочек оборудования);   
   3.применение средств пожаротушения;   
   4.использование пожарной сигнализации;   
   5.содержание электрооборудования в исправном состоянии, 
использование  плавких предохранителей и автоматических выключателей в 
аппаратуре, по окончании работ все установки должны обесточиваться;   
6.5 Экологическая безопасность 
В этом разделе рассматривается влияние на участие в этом исследовании. 
Это исследование программного обеспечения и работы для ПЭВМ не 
является экологически опасным, потому что результат, который выполняется в 
этой работе, а также объекты, на которых будет осуществляться его 
использование, ПК принадлежит предприятиям пятого класса. 
Люминесцентные лампы, используемые для рабочих мест искусственного 
освещения, также требуют специального удаления, поскольку они содержат от 
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10 до 70 мг ртути, что является чрезвычайно опасным химическим веществом и 
может вызвать отражения живых существ, а также загрязнение атмосферы, 
гидросферы и литосферы. Срок службы таких ламп составляет около 5 лет, 
после чего они должны быть переданы для обработки в специальных точках 
приема. Юридические лица закрывают лампы для обработки и сохраняют 
паспорт на этот вид отходов. 
6.6 Безопасность в чрезвычайных ситуациях 
Лаборатория расположена в городе Томск с континентально- 
циклоническим климатом и природные явления (землетрясения, наводнения, 
засухи, ураганы и т. д.), в данном городе отсутствуют. Возможными ЧС на 
объекте в данном случае в городе Томск могут быть сильные морозы и  
диверсия. Для Сибири в зимнее время года характерны морозы и метели. В 
результате порывов ветра могут быть обрывы линий электропитания, из-за чего 
возможны перебои в электроснабжении; перегрузки, которые могут стать 
причиной пожара. Для предотвращения подобных ситуаций необходима 
организация системы аварийного электропитания, по возможности проведение 
линии электроснабжения под землей. Низкие температуры могу привести к 
авариям систем теплоснабжения. В случае переморозив труб должны быть 
предусмотрены запасные обогреватели. Их количества и мощности должно 
хватать для того, чтобы работа на производстве не прекратилась. В последнее 
время, в связи с внешней политикой страны, возможны проявления диверсии. 
Угрозы могут быть как ложным, так и действительными, поэтому необходимы 
меры предосторожности по этому поводу. В качестве мер безопасности могут 
быть приняты следующие действия– установка системы видеонаблюдения и 
круглосуточной охраны, сохранение конфиденциальной информации о 
охранной системе. Необходимо так же проводить информирование 
должностных лиц и тренировки по отработке действий на случай экстренной 
эвакуации.  
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6.7 Правовые и организационные вопросы обеспечения безопасности 
1. СН 245-71. Санитарные нормы проектирования промышленных 
предприятий. 
2. ГОСТ 12.11.005-88. Общие санитарно-технические требования к воздуху 
рабочей зоны.   
3.СНиП 23-05-95. Естественное и искусственное освещение.   
4.СанПиН 2.2.1/2.1.1.1278-03.Гигиенические требования к естественному, 
искусственному и совмещенному освещению жилых и общественных  зданий.  
5.СанПиН 2.2.2.542-96. Гигиенические требования к видеодисплейным 
 терминалам, персональным электронно-вычислительным машинам и 
 организации работ.   
6.ГОСТ 12.1.009 – 2009. Система стандартов безопасности труда. 
 Электробезопасность. Термины и определения   
7.ГОСТ 12.1.030 – 81. Электробезопасность. Защитное заземление. 
 Зануление.   
8.ГОСТ 12.1.038-82 (2001). Электробезопасность. Предельно допустимые 
 значения прикосновения и токов.   
9.НПБ 105-03. Определение категорий помещений, зданий и наружных 
 установок по взрывопожарной и пожарной опасности.   







Знание интенсивностей спектральных линий является важной 
информацией, которая позволяет решать задачи широкого круга приложений, 
таких как астрофизика, планетология и атмосферная оптика. На сегодняшний 
день, существует проблема нахождения интенсивностей отдельный линий даже 
для трех и более атомных молекул.  Разработанный в этой работе подход 
является одним из решений этой трудновыполнимой задачи. Поэтому 
проведенный анализ в этой работе является актуальным и значимым.  
Полученные результаты:  
1. Исследованы основные принципы построения эффективного 
гамильтониана. Определена матрица унитарного преобразования. Получена 
новая волновая функция эффективного гамильтониана. 
2. Построена конечномерная матрица эффективного дипольного 
момента. Для молекулы SO2 полосы v2 были определены 1, 4 и 5 коэффициенты 
в разложении оператора эффективного дипольного момента.  
3. Проведен количественный анализ полученных выражений (Таблица 
4.3). 
4. Для численных расчетов был написан код с использованием 
аналитического языка программирования MAPLE17.  
 
Полученные результаты создаю основу для более детального понимания 
процессов происходящих в молекулах XY2 - типа и могут быть использованы в 







Характеры группы C2v 
 
C2v E C2 σxy σxz Операторы 
A1 1 1 1 1   
A2 1 1 -1 -1 Jx kzx 
B1 1 -1 1 -1 Jy kzz 




𝑞1 𝑞2 𝑞3 𝑝1 𝑝2 𝑝3 𝐽𝑥 𝐽𝑦 𝐽𝑧 
𝐴1 𝐴1 𝐵1 𝐴1 𝐴1 𝐵1 𝐵2 𝐵1 𝐴1 
 
Приложение В 
Компьютерный код в пакете MAPLE для расчета вращательных 
параметров.  
 
### Главные моменты инерции 
Ie[XYZ[1], XYZ[1], e] := h/(8*B[XYZ[1], e]*Pi^2*c); 
Ie[XYZ[2], XYZ[2], e] := h/(8*B[XYZ[2], e]*Pi^2*c);  
Ie[XYZ[3], XYZ[3], e] := h/(8*B[XYZ[3], e]*Pi^2*c);  
### Раcчет коэффициентов Кориолиса 
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ksi[1,3] := -(Ie[XYZ[1], XYZ[1], e]/Ie[XYZ[2], XYZ[2], 
e])^(1/2)*sin(theta)+(Ie[XYZ[3], XYZ[3], e]/Ie[XYZ[2], XYZ[2], 
e])^(1/2)*cos(theta); 
ksi[2,3] := (Ie[XYZ[1], XYZ[1], e]/Ie[XYZ[2], XYZ[2], 




a[1, XYZ[1], XYZ[1]] := 2*Ie[XYZ[1], XYZ[1], e]^(1/2)*cos(theta);  
a[2, XYZ[1], XYZ[1]] := 2*Ie[XYZ[1], XYZ[1], e]^(1/2)*sin(theta);  
a[1, XYZ[2], XYZ[2]] := 2*Ie[XYZ[2], XYZ[2], e]^(1/2)*T[2];  
a[2, XYZ[2], XYZ[2]] := -2*Ie[XYZ[2], XYZ[2], e]^(1/2)*T[1];  
a[1, XYZ[3], XYZ[3]] := 2*Ie[XYZ[3], XYZ[3], e]^(1/2)*sin(theta);  
a[2, XYZ[3], XYZ[3]] := -2*Ie[XYZ[3], XYZ[3], e]^(1/2)*cos(theta);  
a[3, XYZ[1], XYZ[3]] := -2*(Ie[XYZ[3], XYZ[3],e]*Ie[XYZ[1], XYZ[1], 
e]/Ie[XYZ[2], XYZ[2], e])^(1/2); 
### Параметр 𝜇𝛼𝛽
𝜆  
for i to 3 do for j to 3 do  
for lambda to 3 do  
 
mu[XYZ[i], XYZ[j], lambda] :=  
2*sqrt(2)*B[XYZ[i], e]*B[XYZ[j], e]*(8*Pi^2*c/h)^(1/2)*a[lambda, XYZ[i], 
XYZ[j]]*q[lambda]/omega[lambda]^(1/2) 
  




for i to 3 do  
for j to 3 do  
for k to 3 do  
for lambda to 3 do  
for h to 3 do  
 
H[XYZ[i], XYZ[j], XYZ[k], lambda, h] := 
 ((3/2)*B[XYZ[i], e]*B[XYZ[j], 
e]*B[XYZ[k],e]/(omega[lambda]^(1/2)*omega[h]^(1/2))*(8*Pi^2*c/h))*a[lambda, XYZ[i], 
XYZ[k]]*a[h, XYZ[k], XYZ[j]]*q[lambda]*q[h]  
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